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патенту № TJ 649 при свободно вращающемся и 
неподвижном сепараторе. 
1,11 – экспериментальные данные и функ-
циональная зависимость исправления формы 
шаров от продолжительности обработки при 
свободно вращающемся сепараторе.; 
2,21 – экспериментальные данные и функ-
циональная зависимость исправления формы 
шаров от продолжительности обработки при 
невращающемся сепараторе.  
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Введение. Для создания новых электронных 
приборов и структур требуются перспективные 
материалы, среди которых часто выделяют графи-
топодобные гетерогенные двумерные полупро-
водниковые дихалькогениды и диселениды туго-
плавких металлов – MoS2, MoSe2, WS2 и WSe2. 
Данные халькогениды могут быть сформированы 
как в виде многослойных материалов с различ-
ным числом , так и виде монослоя, что позволяет 
применять их для изготовления, например, мало-
мощных полевых транзисторов [1] и логических 
схем [2]. Используя сочетание монослоев WSe2  и 
MoS2 авторы [3] экспериментально продемон-
стрировали двухзатворную приборную струк-
туру. Показано, что структура может вести себя 
как диод Эсаки с отрицательным дифференциаль-
ным сопротивлением, как обратный диод с боль-
шим туннельным током обратного смещения или 
прямой выпрямительный диод с низким током об-
ратного смещения. Подобные двумерные слои-
стые системы могут быть созданы путем послой-
ного наложения уже сформированных мономоле-
кулярных слоев, а также путем их послойного 
химического осаждения из газовой фазы [4]. Од-
нако совокупность имеющихся эксперименталь-
ных и теоретических данных не позволяет одно-
значно определить причины сужения запрещен-
ной зоны в гетероструктуре WSe2/MoS2. 
В данной работе представлены результаты мо-
делирования объемного MoS2, объемного WSe2, 
комбинированной гетероструктуры WSe2/MoS2, 
проведенного с целью установления фундамен-
тальных электронных свойств слоистых гетеро-
генных двумерных кристаллов MoS2 и WSe2 и их 
взаимного влияния на ширину запрещенной зоны 
– энергетического зазора между валентной зоной 
и зоной проводимости.  
Методики проведения численного модели-
рования. Расчет зонной структуры, парциальной 
плотности электронных состояний (ППЭС) и 
релаксацию атомов проводили в рамках теории 
функционала плотности и теории псевдопотенци-
ала, реализованных в пакете OpenMX [5 – 8]. В ге-
тероструктуре WSe2/MoS2 атомы верхнего слоя 
(MoS2) располагали над атомами нижнего слоя 
(WSe2) со смещением друг относительно друга 
аналогично тому, как это имеет место в объемном 
материале. В расчете использовали приближение 
локальной плотности и учитывали следующие 
электроны атомов как валентные: W – 5p, 5d и 6s; 
Mo – 4s, 4p, 4d и 5s; Se – 4s и 4p; S – 3s и 3p. Энер-
гию отсечки выбирали равной 150 Ry (Ридберг), 
критерий сходимости расчета самосогласован-
ного поля составлял 5·10-6 Ry, релаксацию атомов 
ячейки продолжали до тех пор, пока силы, дей-
ствующие на атомы, становились менее 0,05 эВ/Å. 
Результаты и обсуждение. Результаты моде-
лирования приведены на рис. 1.  
В объемных MoS2 и WSe2 расстояние между 
атомом металла и атомом халькогена составляло 
2,402 Å и 2,531 Å, соответственно. При формиро-
вании слоистого кристалла MoS2/WSe2 эти рас-
стояния изменялись связь Mo – S увеличивалась 
до 2,438 Å при неизменной длине связи W – Se. 
Халькогениды молибдена и вольфрама в объем-
ном состоянии представляют собой непрямозон-
ные полупроводники с шириной запрещенной 
зоны 1,26 эВ и 1,36 эВ для MoS2 и WSe2, соответ-
ственно (рис. 1 а, б). Слоистая гетероструктура 
WSe2/MoS2 демонстрирует значительно меньшую 
ширину запрещенной зоны, составляюшую  
0,22 эВ и обладает первым прямым переходом в  
точке K.  
На рис. 2 представлены парциальные плотно-
сти электронных состоянии для структур MoS2, 
WSe2 и WSe2/MoS2.  
Проведенный анализ парциальных ПЭС для 
исследованных структур показал, что для халько-
гениды молибдена и вольфрама демонстрируют 
схожую тенденцию: зона проводимости фоми-
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руется в большей степени вкладом атомов 
металла, нежели халькогена, как и область 
высотой 1,2 эВ до потолка валентной зоны. Более 
глубокие уровни валентной зоны формируются 
уже большим вкладом атомов халькогена.  
 
 
 
Рисунок 1 – Зонная структура халькогенидов  
тугоплавких металлов в приближении локальной  
плотности:  
а – MoS2; б – WSe2; в – WSe2/MoS2 
В случае гетеростуктуры WSe2/MoS2 резкое 
сужение запрещенной зоны связано с перераспре-
делением электронов атомов молибдена и серы, 
которые и образуют дно зоны проводимости  
(рис. 2, в). 
Заключение. Проведено компьютерное моде-
лирование электронных свойств объемных халь-
когенидов тугоплавких металло MoS2, WSe2 и ге-
тероструктуры MoS2/WSe2. Определены вели-
чины энергетических зазоров рассмотренных 
материалов: 1,26 эВ для MoS2, 1,36 эВ для WSe2 и 
0,22 эВ для WSe2/MoS2. Установлено влиянии 
вкладов отдельных атомов структур на состояния 
вблизи уровня Ферми. Показано, что резкое суже-
ние запрещенной зоны в случае гетеростурктуры 
обусловлено опусканием дна зоны проводимости 
за счет s- и p-электронов молибдена и серы. Учи-
тывая наличие прямозонного характера гетеро-
структуры данный материал может быть исполь-
зован для создания изделий фотоэлектроники как 
твердотельная альтернатива микроболометрам 
ближнего инфракрасного диапазона. 
 
 
Рисунок 2 – Парциальные плотности электронных  
состояний (s+p) для исследуемых структур:  
а – MoS2; б – WSe2; в – WSe2/MoS2 
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